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Evaporation in Liquid Argon is observed by Constant Volume Molecular Dynamics Simulation. The 
molecular interaction potential energy is Lennard-Jones function.  The initial configuration has 
the liquid part and the gas part which is empty. The NEV simulations and the NTV ones give the 
same thermodynamic properties and the self-diffusion coefficient. The number of the molecules 
in the unit cell is 108 or 256. The optimum configuration is searched for easy observation on the 
evaporation by the personal computer. 
 

























と定温法(NTV) 2の結果を比較した。初期分子配置は、  
 
 
K,圧力 p = 1 atm の液体をシミュレーションし 
定圧定温法 2 で基本セルに含まれるアルゴン分子数 




積 V(L) の 2倍にとった。 
        
Fig.1 Initial Configuration, N=108, V(G)/V(L)=2. 
 
アルゴン分子間は Lennard-Jones 型の相互作用関
数である。Table1 に分子間距離 R の関数 U(R) の
式とポテンシャルパラメータを示した。 
 
Table 1 Potential Function and Parameters 
U(R) = D0*[(R0/R)**12-2*(R0/R)**6] 
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分子動力学ソフトウエア Materials Explorer V3 & 
V43 を用い、周期境界条件のもとで時間刻み dt = 
0.1 fs, ステップ数 1000万でNEV法とNTV法のシ
ミュレーション結果を Figs.2-4 に示した。系の温度 
T は 100 K から上昇させる系列と低下させる系列
の２種類の計算で 1 Kから 200 Kまでを調べた。内
部エネルギー U は Fig.2 に温度 T にたいしてプ
















































































調べた。結果を Figs.5と Figs.6 に示した。 
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を重ねて置いて分子数 N = 216 とし、液体部分の厚
みを 2倍にした場合と元の場合について内部エネル




大部分である温度領域では N = 216 の系の内部エネ



















































液相については次の Fig.9 に示すように T = 100K
においては p = -230 atm まではNTPシミュレーショ
ンで安定な解が得られた。熱力学的には準安定相と
見られる。 
固相につては T = 10 Kでの結果を Fig. 10 に示し











































Fig.9 Liquid under Minus Pressure, Internal Energy U 
and Volume V vs. Pressure p, N=108, Periodic Boundary 




























Fig.10 Solid under Minus Pressure, Internal Energy U 
and Volume V vs. Pressure p, N=108, Periodic Boundary 
Condition, Cubic Cell 
 
こうした性質のため、気体は定容法(NTV)で調べ





































Fig.11 Pressure p and Internal Energy U vs. Density d, 





う。一定圧力 p = 1 atm のもとで温度を T = 100 K 






































Fig.12 Volume V and Internal Energy U vs. 





今回の方法で蒸発の様子は Animation 1 のように
観察できる。選んだ温度は比較的活発な蒸発分子が




















度がそれに相当すると考える。下の Fig. 13 に内部
エネルギーの標準偏差値を温度の関数として示した。



























Fig.13 Mean Square Deviation of Internal Energy U 





の左から順に T=10K, 100K, 200Kである。また 2体




Fig.14 Molecular Configurations at T=10K, 100K, and 
200 K, N=216. 
 
 
Fig.15 Molecular Configurations at T=10 K, 100K, 
and 200K, N=216. 
 
 
Fig.16 Pair Correlation function g(r) and Running 
Coordination Number N(r) at T=100 K, N=216 
 
 
Fig.17 Pair Correlation function g(r) and Running 
Coordination Number N(r) at T=200 K, N=216 
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